
  

一种基于 COMSOL 的四极场离子运动仿真模型
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摘要：四极场质谱仪是目前应用最广泛的小型质谱仪器之一。研究四极场中离子运动轨迹，对于深入理解和认

识四极场中离子的行为非常重要，不仅有助于提出新的质谱技术问题，也对质谱仪器研制具有指导意义。离子运

动的数值模拟和仿真是研究四极杆中离子运动行为的高效数字化手段。本文基于 COMSOL Multiphysics建立了

四极场的数字仿真模型 Sim-Quaq-COM-V1.0，应用该模型得到的仿真数据结果与理论计算结果一致，可作为研

究四极场中离子行为的精确数字化模型。在此基础上，对比研究了双曲四极杆与圆柱四极杆中离子的运动行为，

相同条件下，m/z 69离子在双曲四极场中通过的数量约为圆柱四极场的 4倍。该仿真计算模型能够快速配置全

局参数，节省几何设计和建模的时间，降低计算难度；模型支持并行计算技术，在计算速度和计算量方面均有大幅

提升，能够同时处理大量离子，缩短研究周期，助力质谱仪器设计和研发技术的数字化发展。
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Abstract: Quadrupole mass spectrometer is currently one of the most widely used small-scale mass
spectrometry  instruments.  Studying  the  ions  trajectory  in  a  quadrupole  field  is  very  important  for  a
deeper understanding of the behavior of ions in quadrupole field, which not only helps to propose new
scientific  and  technological  issues  in  mass  spectrometry,  but  also  has  practical  guidance  for  the
development of instruments. The digital simulation of ions trajectory is an efficient mean for studying
the motion of ions in quadrupole field. In this paper, a digital simulation model of quadrupole field,
namely  Sim-Quaq-COM-V1.0,  was  established  based  on  COMSOL  Multiphysics.  The  simulation
results of the model are in good agreement with the theoretical calculation results, and it can be used
as  an  accurate  digital  model  to  study  the  behavior  of  ions  in  quadrupole  fields.  On  this  basis,  the
motion behavior of ions in the hyperbolic quadrupole and the cylindrical quadrupole were compared,
and the number of m/z 69 ions passing through the hyperbolic quadrupole field is about 4 times that of
the cylindrical quadrupole field under the same conditions. The model has three advantages. Firstly,
the self-designed general geometric model and grid were adopted as the built-in model, which can be
used to simulate the cylindrical quadrupole field and hyperbolic quadrupole field of various geometric
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sizes.  The modular design is  simple and clear.  Users only need to modify the geometric parameters
and  mesh  parameters  to  generate  the  corresponding  geometric  model  and  high-precision  mesh.
Secondly,  the  parameters  of  the  model  could  be  configured  uniformly  in  a  text  file,  and  the  model
parameters could be adjusted in batches by modifying the text file. Lastly, the function of multi-core
and cluster in COMSOL were utilized to achieve large-scale parallel  computing through multi-CPU
server and quickly process a large number of ions at the same time. Compared with other models like
the  default  COMSOL model  for  cylindrical  quadrupole  field,  the  simulation  speed  and  accuracy  of
this model are improved. Through the simulation calculation model, the time of geometric design and
modeling is saved, the global parameters can be quickly configured, and the difficulty of calculation
is  reduced.  The  model  supports  parallel  computing  technology.  It  is  greatly  improved  in  terms  of
calculation speed and calculation amount, thus can process a large number of ions at the same time,
shorten the research cycle, and help the digital development of mass spectrometer design and research
technology.
Key  words: quadrupole  filed； numerical  simulation； mass  spectrometer； simulation  modeling；
COMSOL

四极场质谱仪具有体积小、质量轻、结构简

单、灵敏度高等优点，是目前应用最广泛的小型

质谱仪器之一，主要用于化学分析、生命科学、

食品安全、环境安全和国土安全等领域[1]。四极

场质谱仪具有高联用性，可通过多重串联技术形

成多级质谱仪 [2]，也可以与其他仪器（如色谱仪）

联用[3]。

四极场质谱仪不断发展、结构各异，但其核

心组成是四极场。对四极场的研究方法可分为

理论计算、实验验证和数值模拟：1）理论计算

通过数学物理方法求解四极场的电场分布和离

子运动行为，如解析法[4]和矩阵法[5]，但对于复杂

多变的应用场景，物理方程需要适当的假设及

条件限定才能得到求解结果，且所得结果在实

际应用时会受限，多用于定性分析；2）实验验证

能观测到直观现象，数据可靠性强，但成本高、

周期长，而且结果的精确度受限于实验环境、实

验设备的机械加工工艺和电器件发展水平，因

此，得到的数据常作为其他研究方法有效性和

正确性的检验标准；3）数值模拟虽然存在模型

适用性、计算量和精度等方面的限制，但相较于

前 2种方法，能够更全面地分析复杂问题，同时

能节省仪器设计和优化的成本，提高实验的安

全性，随着计算机科学技术的发展，基于数值模

拟的计算程序与模拟软件已成为分析影响质谱

仪运行的外在因素及离子运动轨迹变化的有力

工具[6]。

国内外学者对四极杆的工作原理、电场分

布情况、电压参数和稳定工作区等已进行许多

数值模拟研究 [7-11]。例如，采用圆柱形电极时，

当杆半径与场半径之比为 1.148时，近似于双曲

四极电势 [8]；后续研究发现，当二者之比为 1.12

或 1.13时，电势分布更接近于理想状态 [12]。此

外，有很多关于四极杆的计算程序 [8,11-16]。如，

Sudakov编写的专用于计算二维四极场中离子运

动轨迹的程序，以及可用于四极杆模拟的程序

SIMION[17-18]、 ISIS[19-20]、 ITSIM[21-22]、 Sx32

simulator[23]、GEMIOS[12,24]和多物理场仿真软件

COMSOL[25-30]等。基于多物理场仿真模型，能够

解决更全面、更复杂的问题，如设计不同结构的

四极杆，并计算方形四极杆中离子在不同射频电

压振幅下的运动轨迹和通过率[10]；利用 COMSOL

设计模拟四极杆质量过滤器[11]检测甲醛；利用缓

冲气模拟分析四极场中离子的碰撞损失，优化四

极杆尺寸、离子入射和检测模式等[31]。

目前，四极场数值模拟研究面临的问题是：

1）现有的数值模拟计算软件适用范围较窄，大多

只可用于特定场景的四极场模拟计算，如 SIMION

适用于不同时变场、初始空间分布和速度分布

下的离子运动轨迹模拟计算，GEMIOS适用于电

磁力和气流影响下的离子轨迹模拟计算；2）模拟

软件大多无通用几何模型，模拟工作需要从几何

构体的设计出发，建立与实际仪器对应的高精度

几何模型，当四极场的几何外形发生变化时，几
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何模型需要重新构建，增加重复性工作；3）模型

的参数配置分散，如几何模型参数需要在几何构

建过程中调整，物理场参数需要在物理模型建立

时确定，难以实现仪器设计和优化过程中不同类

型参数的批量调整，无法满足仪器在各种运行状

态下的测试条件和验证要求。

本文拟基于 COMSOL Multiphysics 5.4建立

仿真计算模型 Sim-Quaq-COM-V1.0，并应用该模

型计算双曲四极杆和圆柱形四极杆组成的四极

场中离子束的运动轨迹，通过计算离子束入射半

径大小对通过离子数量的影响，分析 2种四极场

的差异，验证模型的可用性，测试模型的准确性，

旨为四极场数值模拟面临的问题提供解决方案，

为仪器的设计和优化提供数字化工具。 

1    模拟设计与实现
仿真计算模型 Sim-Quaq-COM-V1.0（以下简

称仿真模型）可分为参数配置、几何建模、网格

剖分、物理建模、数值计算和结果统计等 6个模

块。参数配置定义了模型的各项输入参数；几何

建模、网格剖分、物理建模和数值计算这 4个模

块是模型的主体，涵盖了模型构建和数值计算的

过程；结果统计确定了模型的输出数据。仿真模

型的基本结构框架示于图 1。
 
 

电场计算
电场/电势分布

离子运动计算
离子的位移、速度、能量变化

离子束计算
离子通过率

几何建模 物理建模网格剖分 数值计算

参数配置

模型输入

模型主体

模型输出

网格参数

单元尺寸最大值
单元尺寸最小值
网格分区尺寸

几何参数

场半径
杆半径
杆长

电场参数

RF频率
Mathieu系数a
Mathieu系数q

U/V

离子参数

离子质荷比
离子初始位置
离子初始速度

离子数目

计算参数

时间步长
物理计算时间

求解算法

图 1    仿真模型的基本框架图

Fig. 1    Frame diagram of simulation model
 

参数配置模块采用设置全局参数的方式，分

别从几何、网格、物理、离子和计算的维度定义

模型的研究对象和仿真计算的参数。其中，几何

参数包括四极场的半径、电极杆的尺寸等；网格

参数包括网格计算单元的尺寸大小、网格数量

等；物理参数包括电极杆的电压参数、工作点参

数等；离子参数包括待筛选离子的物理性质，如

质荷比、数量、初始位置和速率等；计算参数包

括计算时间步长、计算总时间等。

几何建模模块是基于已设置的几何参数建

立四极场的几何模型，模块包含自主设计的四极

场通用几何模型，通过修改几何参数即可生成不

同外形、不同尺寸的四极杆，适用性强。

网格剖分模块是基于已完成的几何模型，根

据已设置的网格参数从单元尺寸大小和数量

2个方面定义网格计算单元。网格质量是模型

计算精度的重要影响因素，在本模块中，采用

自主设计的优化网格划分方法，通过修改网格参

数即可生成网格数量可控的高精度网格，从网

格层面确保计算的速度和精度，这一模块非常

重要。

物理建模模块是在网格的基础上从电场和

离子 2个方面构建的物理模型：1）基于已设置的

物理参数确定四极杆各部件上（包括杆和外壳）

施加的电压；2）基于已设置的离子参数确定离子

的质荷比、初始位置、初始速率和数量等。
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数值计算模块是基于已设置的计算参数

确定求解器细节并执行计算，计算所需时间不

仅取决于计算的时间步长和物理时间，也受网

格数量、几何模型的规模和物理模型的复杂

程度影响。在有限的计算资源下，为了提高计算

速度和精度，数值计算模块中离子轨迹计算均

采用 GMRES迭代求解法（Generalized Minimum
RESidual）和雅可比预处理方法，并采用龙格-库
塔算法精确时间步进方式以提高计算精度。在

离子轨迹仿真中，由于涉及大量的物理计算和数

值模拟，因此需要足够的计算资源。如果使用传

统的串行计算方法，仿真时间非常长，不利于快

速分析和处理实验数据；而并行计算通过将计算

任务分配给多个处理器或计算机同时处理，可以

显著提高计算效率，缩短仿真时间，加快研究进

度 [32-33]。通常，随着并行计算规模的增加，仿真

时间会成比例减少，性能得到明显提升。

仿真模型的计算流程示于图 2。应用仿真模

型计算时，仅需通过参数文件的方式对模型进行

全局参数配置，即可将模型修改为目标研究对

象，无需再调整模型中的几何、网格、物理和计

算模块，节省了模型构建时间；完成参数配置后，

可直接执行计算，由于模型的计算速度较快，能

够节省等待时间；完成计算后，可基于模型输出

的计算数据文件进行分析与统计，最终得到结果

报告。
  

参数文件

参数配置
几何模型

网格模块

物理模型

执行计算

数据分析与统计

计算模块

结果报告

计算数据文件

Sim-Quaq-COM-V1.0

图 2    计算流程

Fig. 2    Calculation process
 

综上所述，仿真模型具有以下优点：1）模型

内置自主设计的通用几何模型和网格可用于模

拟仿真各种几何尺寸的圆柱四极场和双曲四极

场，只需修改几何参数与网格参数即可生成相应

的几何模型和高精度网格，节省了用户设计和构

建模型的时间，模块化设计简洁明了，操作过程

简单，易学易用，对用户友好；2）全局参数可配

置，使用 para.txt文件即可批量调整模型参数，无

需对模型中各模块进行逐一调整，缩短了研究周

期；3）建立的仿真模型充分利用 COMSOL多核

和集群计算功能，当前所使用的计算服务器规

格为 Intel(R)  Xeon(R)  Gold  5218  CPU@2.30GHz，
多 CPU内核并行计算，提供更好的共享内存加

速，同时处理大量的离子计算。以本文采用的圆

柱四极场为例，优化网格数量约 150万，场中心

区域网格单元的尺寸均在 0.01～0.05 mm范围

内，时间步长为 0.02个射频（RF）周期，仿真模型

计算单个离子在 125个 RF周期内的运动，耗时

在 2 min内；当离子数量增加到近 2万时，耗时

30 min左右；计算 2万个离子的运动轨迹，m/z
从 68变化到 70，m/z 变化间隔为 0.1，总耗时约

30 h。相较于其他模型，如 COMSOL默认生成

的网格单元尺寸为 0.05 mm的圆柱四极杆模型，

网格数量减小了 88%，计算耗时减少了 63%，离

子通过率提高了 30%，可以看出，本模型在模拟

速度及模拟精度方面均有提升。

下面将应用仿真模型计算 2种具体的四极

场，分析模型的精确性和可用性，并对比研究

2种四极场的差异。 

1.1    几何建模

本文采用的双曲四极杆和圆柱四极杆的三

维几何模型示于图 3，几何尺寸参数列于表 1，其

中，圆柱四极杆的杆半径与场半径之比约为 1.127。 

 

a

b

x

y

z

图 3    双曲四极杆（a）和圆柱四极杆（b）的三维几何模型

Fig. 3    3D geometry models of hyperbolic quadrupole (a)
and cylindrical quadrupole (b)
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1.2    物理建模

设置直流电压为 U，交流电压为 Vsinωt（ω=
2πf，交流频率 f=905 kHz），根据马修方程可知，通

过改变四极场的几何参数和电压参数，能够筛选

出特定质荷比离子。本研究中，四极场的几何参

数不变，而电压参数取决于待筛选离子的质荷

比以及四极场的稳定性参数 a 和 q[4,34-36]。当 a=
0.23、q=0.7，假设待筛选离子为 m/z 69时，通过

理论计算可得到对应的直流和交流工作电压，进

而对空间电场进行计算，得到四极场的电势分

布。2种四极杆施加的电压及对应的电场分布

示于图 4。

 
 

ϕ/V
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50

0

−100
−50

ϕ/V
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−50

U+Vsinωt

−(U+Vsinωt)

x

y

z

U+Vsinωt

−(U+Vsinωt)

a

b

注：a. 双曲四极杆；b. 圆柱四极杆

图 4    四极杆上施加的电压及四极场 x-y平面的电势

瞬态分布

Fig. 4    Voltage applied to the quadrupoles and the
transient distribution of electric potential in the

x-y plane
  

1.3    离子运动模拟

当 a=0.23、q=0.7时，为了更全面地研究四极

场对特定质荷比离子的筛选作用，本研究在模拟

中采用包含待筛选离子的 3种不同质荷比离子

对比质荷比增大和减小时离子运动轨迹的变化，

其中离子的初始位置和速度均保持一致，列于

表 2。 

2    模型测试与结果

为考察四极场的工作性能，分别采用不同的

模型和方法对比 3种不同质荷比离子在四极场

中的计算结果，验证模型的精确性。在此基础

上，对比不同入射半径时通过的离子数量，分析

双曲四极杆和圆柱四极杆的差异，验证模型的可

用性。 

2.1    模拟计算与理论计算的对比

当马修参数 a=0.23、q=0.7时，以 m/z 28、69
和 512为代表，分析小、中、大质荷比离子的运

动轨迹。以 m/z 69为例，分别采用理论计算和

2种仿真模型计算其在四极场中的运动轨迹，在

电势分布不变的情况下，分析改变离子质荷比

时，四极场可通过的离子质荷比最小值和最大

值，结果示于图 5。
理论计算数据是基于理想双曲四极杆计算

得到的二维四极场离子运动轨迹数据。对比

a=0.23、q=0.7时待筛选离子（m/z 69）在 x、y 方向

的稳定性可知，双曲四极场中的数值模拟结果与

理论计算的理想双曲四极场结果相符；当电场不

变、增大或减小离子质荷比（m/z 70.1、68）时，离

子出现大幅振荡并撞壁，模拟结果与理论预期

相符，验证了仿真模型的可靠性。对比圆柱四极

场与理论计算的理想双曲四极场，待筛选离子

（m/z 69）的结果相符；减小离子质荷比（m/z 68）
时，离子出现大幅振荡并撞壁，模拟结果仍然与

理论计算相符；增大离子质荷比（m/z 70.1）时，圆

柱四极场中的离子仍能稳定运动，但与理论计算

的理想双曲四极场结果出现偏差，显示了电极杆

形状改变对离子运动轨迹的影响，验证了仿真模

型的精确性。综上所述，在相同的计算条件下，

 

表 1    几何模型参数

Table 1    Parameters of geometric modeling

名称
Name

场半径（r0）
Field radius/mm

杆半径（r）
Electrode radius/mm

杆长（L）
Electrode length/mm

四极杆外壳半径（rs）
Quadrupole shell radius/mm

双曲四极杆 5.325 — 130 3.5r0

圆柱四极杆 5.325 6 130 3.5r0

 

表 2    离子运动轨迹的模拟参数

Table 2    Simulation parameters of ion trajectories

名称
Name

初始位置
Initial position
(x0,y0,z0) /mm

初始速度
Initial velocity
(vx0,vy0,vz0)/（m/s）

数值 (0.02r0,0.02r0,0) (0,0,1000)
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双曲四极场的模拟结果与理论计算的理想双曲

四极杆结果一致，圆柱四极场的模拟结果与理论

计算的理想双曲四极杆结果出现预期偏差，模拟

实验结论与预期相符，验证了模型的可靠性和精

确性。

当 a=0.23、q=0.7时，m/z 28和 512的离子运

动计算结果示于附图 1～2（请登录《质谱学报》

网站 https://zpxb.xml-journal.net下载 ）。分析这

2种不同质荷比待筛选离子在 x、y 方向的稳定

性可知，模拟仿真的双曲四极场结果均与理论计

算的理想双曲四极场结果一致，验证了模拟计算

的可靠性。当电场不变、减小或增大离子质荷

比时，双曲四极场的模拟结果与理论计算的理想

双曲四极场基本一致，圆柱四极场的模拟结果与

理论计算的理想双曲四极场结果出现偏差，这与

预期相符。另外，双曲四极场仿真模型中的离子

出现大幅振荡并撞壁的位置点与理论计算出现

微小偏差，质荷比越大，偏差越明显，其原因可能

是数值计算精度不够，对于大质荷比离子应采用

更高质量的网格和更高精度的算法。 

2.2    圆柱四极场和双曲四极场的对比

从单一离子的运动轨迹可以看出，圆柱四极

场和双曲四极场对离子运动有不同程度的影

响。当多个离子同时入射时，由于离子在四极场

中的运动受初始位置的影响，因此，随着入射半

径的增加，通过的离子数量发生变化，这种变化

在 2种四极场中具有差异性。

当四极场工作参数 a=0.236、q=0.706时，初

始时所有离子按均匀密度的方式分布在以场中

心为圆心、半径为 dr 的入口平面上，入射半径

dr=0.1r0～0.99r0 内的离子数量列于表 3，其中
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注：a. 理想双曲四极场中运动轨迹的理论计算结果；b. 双曲四极场中运动轨迹的模拟仿真结果；

c. 圆柱四极场中运动轨迹的模拟仿真结果

图 5    当 a=0.23、q=0.7 时， m/z 69、68 和 70.1 离子在 x、y方向的位移随时间的变化

Fig. 5    Time-variation displacement of m/z 69, 68, 70.1 ions in the x and y directions for
a working point at the Mathieu parameter of a=0.236 and q=0.706

 

表 3    不同半径入射的离子数量

Table 3    Number of ions with different
incident radiuses

入射半径 Incident radius/mm 离子数量 Ion number

0.1r0 205

0.2r0 817

0.3r0 1837

0.4r0 3265

0.5r0 5102

0.6r0 7347

0.7r0 9999

0.8r0 13060

0.9r0 16529

0.99r0 20000
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r0=5.325 mm为当前四极场的场半径。

采用 m/z 69计算得到的电压值进行参数化

扫描 m/z 68～70范围内的离子，分析不同质荷比

时通过四极场的离子数量，结果示于图 6。
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注：a. 双曲四极场；b. 圆柱四极场

图 6    当 a=0.236、q=0.706，不同入射半径时，通过的离子数量分布

Fig. 6    Distribution of ion numbers passing through with different incident radius for
a working point at the Mathieu parameter of a=0.236 and q=0.706

 

双曲四极场的计算结果与理论预测一致，

随着入射半径的增加，通过的离子数量增加，并

在 dr=0.99r0 时达到峰值，离子谱峰位于 m/z 69～
69.3，峰宽 m/z 0.3，示于图 6a。相同条件下，在圆

柱四极场中，随着入射半径的增加，通过的离子

数量增加，但在 dr=0.8r0 时接近峰值，继续增加

入射半径，通过的离子数量增幅极小，离子谱峰

位于 m/z 69.1～69.4，峰宽 m/z 0.3，示于图 6b。由

此可知，不同结构的四极场会影响谱峰的位置和

高度，且允许通过的入射离子半径不同。

对于 m/z 69离子，不同入射半径时，四极场

出口处的离子通过数量列于表 4。可知，在入射

半径相同时，双曲四极场中通过的离子数量大于

圆柱四极场，且随着入射半径的增大两者的差异

增大；当入射半径 dr=0.99r0 时，在相同的离子初

始分布下，双曲四极场允许通过的离子数量约为

圆柱四极场的 4倍。

当入射半径 dr=0.99r0 时，基于谱峰位置统计

通过的离子和未通过的离子的初始位置分布示

于图 7。可见，当入射半径 dr=0.99r0 时，双曲四

极场出口处通过的离子和未通过的离子的初始

位置具有规律性，当离子的初始 y 坐标绝对值过

大时，不能通过四极场，这与理论分析结果一致，

计算得到通过的离子与未通过的离子的分界线

位置约为|y|=2.67 mm，示于图 7a。对于圆柱四极

场，同样存在与双曲四极场相似的 y 坐标通过分

界线，但不同的是，圆柱四极场中离子的初始 x

 

m/z表 4    不同入射半径时，  69 离子在四极场

出口处的通过数量

m/zTable 4    Number of  69 ions with different
incident radius detected at the exit of the

quadrupole field

入射半径
Incident
radius/mm

离子数量Number of ions

NH/NC
双曲四极场
Hyperbolic

quadrupole field

圆柱四极场
Cylindrical

quadrupole field

0.1r0 205 178 1.1517

0.2r0 817 443 1.8442

0.3r0 1837 833 2.2053

0.4r0 3265 1055 3.0948

0.5r0 5102 1271 4.0142

0.6r0 6783 1551 4.3733

0.7r0 8282 2040 4.0598

0.8r0 9714 2527 3.8441

0.9r0 11116 2904 3.8278

0.99r0 12364 3041 4.0658

注：NH/NC表示双曲四极场与圆柱四极场通过离子数量之比
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坐标也会影响结果，当离子的初始 x 坐标过大时，

即使初始 y 坐标为 0，也无法通过四极场，示于

图 7b。造成这种差异的原因是离子的初始位置

分布决定了其在四极场中的运动轨迹，同时，同

一初始位置的离子在不同四极场中的运动轨迹

不同，从而导致 2种四极场出口处的通过率不同。
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注：a. 双曲四极杆；b. 圆柱四极杆

图 7    当 a=0.236、q=0.706 时，在谱峰位置通过四极场的离子和未通过的离子的初始位置分布图

Fig. 7    Initial position distribution of ions passing and not passing through the quadrupole field at the
mass spectrum peak for a working point at the Mathieu parameter of a=0.236 and q=0.706

 
 

3    结论与展望

本研究基于四极场建立了四极质谱质量分

析器的仿真模型 Sim-Quaq-COM-V1.0，其具有精

度高、适用范围广、全局参数可配置以及计算高

效等优点。用户可通过修改参数文件的方式快

速调整模型，适用于多种几何尺寸的四极场，允

许任意设置电参数和离子参数，如离子质荷比、

初始位置、初始速度和释放数量等，无需重复建

模，节省研究成本，缩短研究周期，便于实验测试

多种条件下离子在四极场中的运动行为，可研究

常规测试装置中难以进行的实验，分析常规实验

中难以观测到的现象和规律，有利于质谱技术的

提升和优化。

通过模拟仿真得到了双曲四极场和圆柱四

极场中不同质荷比离子的运动轨迹，可以更直观

地观测和比对离子的运动行为。基于 2种四极

场的计算结果，研究了四极杆的几何形状对离子

筛选的影响，考察了 m/z 69离子束在入射半径

dr=0.99r0 时出口处的离子通过情况以及初始位

置分布对离子运动行为的影响，发现同样初始条

件下，双曲四极场中允许通过的离子数量约为圆

柱四极场的 4倍，且 2种四极场计算得到的谱峰

存在差异性。

后续将利用模型的扩展性，逐步完善并形成

四极质谱的多物理仿真系统，建立数字化设计平

台，并考虑仪器的多级结构，添加不同的物理场

景，包括离子碰撞、空间电荷以及背景气体等，

从数字孪生的角度分析和解决质谱仪器在设

计、研制、优化和实际应用中遇到的复杂问题，

缩短研究周期，降低研究成本和计算难度，推动

质谱仪器的数字化发展进程。
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